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Abstract 
The first part of the thesis is focusing on an experimental study of single phase flow 
processes in a single granite fracture. In order to obtain the aperture field, two different 
measurement methods were developed and evaluated. The effect of heterogeneities of 
the aperture field was shown by a visualization of streamlines. The flow experiments 
revealed that inertial effects lead to a correction of the effective permeability which is of 
second order in the mean flux. The comparison of results of the experiment with 
numerical simulations performed on the basis of the local Cubic Law is discussed. 
The second part of the thesis is about numerical modeling of reactive transport 
processes. Two different models have been developed. The first one is based on a 
Lagrangian approach, whereas the second one is based on a microscopic description of 
reactions and transport using a Master equation approach. A comparison of the two 
algorithms is discussed based on three selected application examples. 
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Zusammenfassung 
Das Ziel der hier vorgestellten Dissertation ist, einen Beitrag zur Verbesserung des 
Prozessverständnisses bei reaktiven Transportprozessen in Einzelklüften mit angrenzender 
permeabler Matrix zu leisten. Dazu sind umfangreiche experimentelle und numerische 
Untersuchungen durchgeführt worden. 
Die experimentellen Untersuchungen konzentrierten sich auf die Identifikation von 
Strömungsprozessen in einer heterogenen Einzelkluft. Es wurde ein transparenter 
Epoxydharzabguss einer realen Granit-Einzelkluft verwendet, wobei die Ober- und Unterseite 
der Kluft in Strömungsrichtung gegeneinander verschoben werden können und sich somit 
verschiedene Scherversatzbeträge einstellen lassen. Das Öffnungsweitenfeld ist mit zwei 
unabhängigen Messmethoden (Absorptionsmethode und 3D-Scan Methode) vermessen worden, 
womit ein Vergleich zwischen experimentell gemessenen Strömungsverlusten und Stromlinien 
mit Ergebnissen numerischer Simulationen möglich ist. 
Während die Stromlinien eine sehr gute Übereinstimmung zeigen, gibt es signifikante 
Abweichungen bei der Bestimmung der effektiven hydraulischen Durchlässigkeit der 
Einzelkluft: Die experimentell gemessene Permeabilität ist ca. 25% geringer als die mit dem 
Ansatz eines lokalen "Cubic Laws" simulierte Permeabilität. Diese Abweichungen stimmen mit 
aus der Literatur bekannten Ergebnissen experimenteller und numerischer Studien überein. 
Es konnte in numerischen und experimentellen Untersuchungen gezeigt werden, dass in dem 
Bereich der untersuchten Reynoldszahlen zwischen Re = 5 und Re = 180 der Einfluss inertieller 
Strömungseffekte mit dem Fließgesetz von Darcy-Ward-Forchheimer beschrieben werden kann. 
Die zusätzlichen hydraulischen Verluste reduzieren die hydraulische Heterogenität der 
Einzelkluft, was zu dem makroskopisch beobachteten Effekt einer mit zunehmender 
Reynoldszahl abnehmenden Krümmung (Tortuosität) der Stromlinien führt. Ferner wurde 
experimentell gezeigt, dass die dimensionslose Ward-Konstante, welche in der Darcy-Ward-
Forchheimer-Gleichung die sekundären Strömungseffekte charakterisiert, mit steigender 
Temperatur zunimmt. Dieses Verhalten ist bislang nur für Strömungen in porösen Medien 
bekannt. 
Auf Grundlage einer auf den Navier-Stokes-Gleichungen basierenden Skalenanalyse und den 
experimentell ermittelten Werten der Ward-Konstante kann ein einfacher Zusammenhang 
zwischen statistischen Parametern des Öffnungsweitenfeldes und der dimensionslosen Ward-
Konstante abgeleitet werden. 
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Im Bereich der Numerik ist die Entwicklung eines Algorithmus gelungen, der effizient die 
unentkoppelten Advektions-Diffusions-Reaktions-Gleichungen simuliert. Die Kopplung von 
kinetischen Reaktionen beliebiger Ordnung mit Transportprozessen geschieht durch die 
Einführung verallgemeinerter Reaktionen, die Transportprozesse durch den Austausch von 
Partikeln mit benachbarten Zellen abbilden. Die zeitliche Entwicklung des Systems wird durch 
die stochastische Folge einzelner Reaktionsschritte simuliert, wobei der Zeitraum zwischen 
zwei aufeinander folgenden Reaktionen durch exponentiell verteilte Wartezeiten gegeben ist, 
welche im Mittel den Kehrwert der Gesamtreaktivität des Reaktionssystems betragen. Der 
Vorteil dieser Vorgehensweise ist, dass kein externer Zeitschritt vorgegeben werden muss, 
sondern sich das System auf der Zeitskala der beteiligten Prozesse entwickelt. Anhand von drei 
ausgewählten Beispielen ist die prinzipielle Anwendbarkeit des entwickelten Algorithmus auf 
komplexe Anwendungen gezeigt worden. 
Die gewonnenen Erkenntnisse zu Strömungsprozessen in Einzelklüften zusammen mit den im 
Rahmen dieser Dissertation entwickelten numerischen Methoden können in Zukunft auf 
reaktive Stofftransportprozesse in Kluft-Matrix-Systemen angewendet werden mit dem Ziel, die 
bisher an stark vereinfachten numerischen Modellen abgeleiteten nicht-linearen 
Zusammenhänge zwischen dimensionslosen Parametern der diskreten Modellierung und denen 
der Kontinuum Modellierung zu überprüfen. 
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Résume 
Ce travail est consacré à l'analyse des écoulements et du transport en milieux poreux 
géologiques (roches), naturellement hétérogènes et / ou fracturés. On s'intéresse en particulier à 
deux questions importantes pour les problèmes de migration de polluants toxiques (chimiques 
ou radioactifs): 1) Les écoulements rapides à haute Reynolds dans les fractures elles-mêmes, et 
2) le transport des polluants réactifs à travers des milieux à la fois poreux et fracturés. Plusieurs 
types de méthodes sont employées : analyses théoriques (Navier Stokes, lubrification, champs 
aléatoires) ; expérimentales (écoulement et traçage sur modèle physique de laboratoire) ; et 
numériques (transport des particules). 
La première partie de cette thèse étudie la configuration des écoulements monophoniques à 
travers une fracture rugueuse unique de granite en régime non-Darcien (haute Reynolds 
0 < Re < 180). Cette étude est menée à l'aide d'expérimentations physiques en laboratoire. 
Différentes méthodes de mesure ont été développées pour déterminer à la fois le champ des 
hauteurs des surfaces en regard et le champ d'ouverture entre les deux faces de la fracture. 
L'étude expérimentale est complétée par des simulations numériques des écoulements non-
Darciens à perte de charge quadratique, et par une analyse stochastique de rugosité de parois de 
la fracture à l'aide de la théorie des champs aléatoires. On s'intéresse plus particulièrement à la 
non-linéarité de la loi de perte de charge globale à travers de la fracture et à la structure de 
l'écoulement (ligne de courant du traceur expérimental). Des visualisations directes ont montré 
l'influence de l'hétérogénéité du champ d'ouverture sur l'écoulement. Des mesures hydrauliques 
ont ensuite permis la mesure de la conductance hydraulique en faisant varier les effets inertiels. 
La comparaison de cette mesure avec les calculs obtenus à partir d'une loi cubique locale est 
discutée. Elle conduit à proposer une loi simple de perte de charge, de type quadratique,  qui 
tient compte des effets inertiels et de la géométrie de champs d'ouverture . 
La seconde partie de cette thèse est consacrée au développement d'outils de modélisation 
numérique performants pour simuler le transport de polluants réactifs à travers divers types de 
milieux poreux hétérogènes ou fracturées (bloc fracturé). Les méthodes utilisées sont toutes 
basées sur la discrétisation des champs de concentration en particules. Nous utilisons une 
approche Lagrangienne, qui traite des problèmes de transport advective-diffusive-reactive par 
décomposition d'opérateur et marche aléatoire sans grille pour la diffusion. Cette approche 
Lagrangienne est ensuite comparé à une méthode novatrice dite automate de Markov (Markov 
automaton), qui utilise une description microscopique du transport associée à une équation 
maîtresse. L'équation d'évolution en temps est alors décrite à l'aide d'un processus de Markov 
utilisant l'algorithme de Gillespie pour lequel tous les termes de réaction-advection-diffusion 
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sont traités de la même manière. Dans cette méthode de type "particle in cell", l'espace est 
discrétisé, les pas de temps sont stochastiques, et les "réactions" généralisées sont traitées 
comme des réactions entre particules ("birth-death processes", processus de naissance et de 
mort, processus de temps d'attente de type Poisson, processus Marcovien à accroissement 
indépendant). 
La comparaison entre les deux méthodes (Lagrangienne et automate de Markov) est menée et 
discutée sur trois exemples:  
1. Le transport diffusif avec réaction cinétique linéaire de premier ordre (réaction 
hétérogène de type adsorption-desorption)  
2. Diffusion pure bidimensionnelle dans un milieux poreux fracturé (système matrice-
joints)  
3. Problème de réaction-diffusion non-linéaire (Fisher).  
Le comparaison entre les deux méthodes a montré que pour le les problèmes fortement 
diffusives, l'automate de Markov est numériquement plus performant. Cette méthode semble la 
plus prometteuse grâce à sa flexibilité dans le cas de réactions complexes (hétérogènes, non-
linéaires) et de géométries complexes (systèmes matrice / joints irréguliers). Cependant, pour les 
problèmes fortement advectifs, la méthode Lagrangiene reste une alternative très intéressante. 
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λM [L] unbiased estimator of fluctuation scale 
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r
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C( ξr )  covariance function  
c( xr ) [ML-3] concentration 
D( xr ) [L2T-1] diffusion coefficient  
D*( xr ) [L2T-1] interpolated diffusion coefficient 
E{.}  expectation value 
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F(β,Re) [-] proportional factor 
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K(x,y) [L2] local permeability 
R( ξr ) [-] normalized covariance function 
T(x,y) [L2T-1] local fracture transmissivity 
z±(x,y) [L] surface elevation of upper (+) and lower surface (-)  
δD( xr ) [L2T-1] discrepancy between real diffusion and interpolated one 
Φ(.) [-] distribution function 
φ(z)Binomial [-] probability generating function of Binomial distribution 
Γ( ξr ) [-] variance function 
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